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Summary:

In this research we study the effect of hydrostatic pressure on the density of state for the lithium
hydride LiH_225 compound. The density of state relative to any pressure was calculated using the
WIEN2K package ; which is based on the density functional thoery (DFT) and the full potential
linearized augmented wave (FP-LAPW) (take all cases in account for the computational). It has been
found that the incease of pressure leeds to decrease of the gap energy, in other wise the valance band
moses to lower energy wheres the conduction band mores to higher energy levels. Narrowing of gap
energy is related to the decrease of the stability of LiH_225 hydride which allow the dissociation of
hydrogen atoms from this compound with the lowest cast (the temperateur of this dissociation is less
than 700c)

. key words: the density functional thoery (DFT), WIEN2K package, lithium

Résumé:

Dans cette travail on vas etudie I'éffet de pression hydrostatique sur la denstité des 'état de la composé
d'hydrolithium . la densité d'état approuvés pour chaque pression calculé par le programme WIEN2K
qui est basé sur la theoire fonctionelle de la densite , la méthode des ondes plat liniaire croissant et
latence globale. la pression élevée conduit a une diminution de bande interdite qui donne en presence
de déplacement de la bande de valence sauf les energie diminué , et la bande de conduction vers les
energies élevés , cette baisse au niveau de bande interdite résulte une baisse de la stabilité hydride ce
qui permet la récupération des atomes d'hydrogene de le hydride le plus bas cout (la température
utilisé pour le dissociation des atomes d'hydrogene de I'hydride est plus grande que 700°C)

Mots clés: théorie fonctionelle de la densite DFT, programme WIEN2K ,lithium




